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1 研究背景・目的
　タンパク質の局在判別を正確に行うことができれば、医療や創薬に役立つことが期待されている。した
がって、より早く正確に判別を行うことは非常に重要なことであると広く知られており、これまでに様々な
研究がなされてきている [1][2][3][4]。また、判別を行う際に必要とする情報量は少ないほうが好ましい。よ
り単純で簡単な方法で精度の高い判別を目指したい。なので本研究では、中野らの先行研究 [5]と同様の手
法を用いてタンパク質の細胞内局在の判別を行うことを目的とした。その結果、主成分分析と線形判別分
析による判別が局在判別に有効な手法であると確認出来たことを報告する。
2 使用したデータ・解析手法
2.1 データセット
　本研究では、データセットとしてMultiLoc Animal/Plant[6]を用いた。MultiLocは Sequence Similarity
が 80％以下でタンパク質のアミノ酸配列データが記述されている、局在判別のベンチマーク用のデータセッ
トである。
2.2 タンパク質の物理化学的指標
　 2.1のアミノ酸配列データから、タンパク質の物理化学的指標４４成分を計算する。求めた物理化学的指
標は二次構造の個数や各アミノ酸の割合などであり、先行研究 [5]と同様のものである。計算には配列解析用
のソフトウェア EMBOSS[7]とタンパク質のシグナルペプチド予測ツール SignalP[8]を用いた。EMBOSS
はフリーソフトウェアであり、配列のアラインメント、タンパク質のアミノ酸配列やヌクレオチド配列の解
析などに用いることが出来る。
2.3 主成分分析
　主成分分析は多変量解析の一つであり、ある集団について個体の特徴が多くの変数で測定されていると
き、個体の特徴を総合的に表す少数の指標（主成分）を変数の線形結合で合成する手法である。主成分分析
によって得られる関数は元の変数の数と同数である。
主成分は次式で表される。まず、個体がN 個、変数がm個あるデータを
Xi = (xi1; xi2; xi3;…; xim); i = 1; 2; 3;…; N
と表す。すると i番目の個体の第１主成分を PCi として表すと、
PCi =
X
j
ajxij
となる。この時 aj は合成変数 PCiの分散、つまり情報量を最大化するように決定される。　同様に（図
２）のようにデータの広がり（分散）の大きい方向を順に第２主成分、第３主成分、・・・と計算していく。　
本研究においては個体がタンパク質、変数が各物理化学的指標となる。
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2.4 判別分析
　判別分析は、あるデータがいくつかのグループに分かれる場合に、グループ分けの基準（判別関数）を調
べる分析手法である。本研究においては、（各データセットのタンパク質数×４４成分）のデータに主成分
分析を行い主成分を計算し、情報量が少なくデータの差異がなくなる第３４主成分以降を省いた。そして
第１から第２主成分、第１から第３主成分、・・・、第１から第３３主成分まで、主成分数を増やしながらそ
れぞれについて線形判別関数を求めた。　判別関数は次のように定式化できる。まず、N 個の個体が k個
の変数を持つデータを
Xi = (xi1; xi2; xi3;…; xik); i = 1; 2; 3;…; N
と表す。
　 d次元空間のN 個のデータを２分割する面を考えると、その面に直交する直線
zi =
X
k
akxik
が判別関数である。このとき係数 ak は、直線 z上にあるN 個の点の重心からの距離の二乗の和
NX
i=1
(zi   z)2 =
X
k
nkX
i=1
(zi   zk)2 +
NX
i=i
(z   zk)2;→　 ST = SW + SB
の SB（全体の重心とグループの重心の距離の二乗）を大きく、SW（各グループの重心からの距離の二
乗）を小さくするように決定される。
2.5 解析手順
　まずデータセットのタンパク質の物理化学的指標を算出し、主成分分析にかけた。そして、局在部位を任
意に２つ選択し、数の多い局在を数の少ない局在の数で分割した（余りが出る場合には分割した最後のグ
ループに余りを含める）。
　数の多い局在のデータを A、数の少ない局在のデータを Bとし、分割されたものを A1; A2;…; AM とす
る。
　まず主成分数を２つからはじめ、A1とBで判別関数を求める。求めた判別関数ですべてのタンパク質の
局在を判別し posterior（以下 P）を算出した。
　同様の作業を A2; A3;…; AM についても行い、P の平均 P を AB について
PA = exp
"
1
M
MX
k=1
ln(PAk)
#
PB = exp
"
1
M
MX
k=1
ln(PBk)
#
のように算出し、P の大きいほうの局在を選択する。さらにすべての局在部位の組み合わせで同様に行う。
　最後にどの局在に判別されたかの回数をとり一番大きいものを判別結果とした。
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3 解析結果
3.1 MultiLoc Animal
MultiLoc Animalでは、第３２主成分まで用いた判別が最も判別率が高く、（図４）のように結果が得られ
た。
図 1: 結果 Animal
判別結果と実際の局在が異なっている局在も多く見られるが、判別率は約６割という結果を得ることがで
きた。
3.2 MultiLoc Plant
MultiLoc Plantでは、第３３主成分まで用いた判別が最も判別率が高く、（図５）のように結果が得られた。
図 2: 結果 Plant
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こちらも同様に誤判別している局在も多く見られるが、判別率は約６割という結果を得ることができた。
判別率は判別率 = 対角成分の和全体の総和 で算出している。
3.3 判別の性能に関して
　機械学習による判別の性能の基準になる値として、
Matthews Correlation Coefficient（MCC）
という値がある。4.1、4.2の結果からMCC を算出すると、高いものでも約 0.12程で、判別の性能は良い
とは言えない。
3.4 精度の向上
　本研究において、主成分は４４の指標全てを用いて算出しているが、その指標のうちどれかが雑音にな
り精度を下げている可能性も考えられる。
4 結論
　判別結果は約６割の判別率を得られたので、局在判別するにあたって主成分分析と線形判別分析を用い
て判別する本研究の手法は有効であると言える。しかし判別の質は低く、精度の向上のために、より特徴的
な指標を選択する必要がある。それは、各指標の値に掛かる判別関数の各係数と主成分係数を算出するこ
とで選択することができると考えられる。
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